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В отчете представлены результаты исследований, выполненных по 6 
этапу Государственного контракта № П1262 "Исследование формирования 
нанодоменных структур в монокристаллах ниобата лития при импульсном 
лазерном облучении для развития методов создания функциональных 
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в научно-образовательных центрах" , направления 1 "Стимулирование 
закрепления молодежи в сфере науки, образования и высоких технологий." 
федеральной целевой программы "Научные и научно-педагогические кадры 
инновационной России" на 2009-2013 годы. 
Цель работы - исследование изменения пироэлектрических полей, 
возникающих в результате нагрева поверхности монокристаллов ниобата 
лития импульсным лазерным излучением 
Для анализа изменения пироэлектрических полей использовалось 
компьютерное моделирование процесса нагрева лазерным излучением. 
Использовалось оборудование Уральского центра коллективного 
пользования "Современные нанотехнологии" Уральского федерального 
университета имени первого Президента России Б.Н.Ельцина 
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В настоящее время наблюдается интенсивное развитие доменной 
инженерии – отрасли науки, которая занимается разработкой методов 
создания в сегнетоэлектрических кристаллах доменных структур с 
определенной геометрией для применения в различного рода устройствах. 
Одной из наиболее важных задач доменной инженерии является создание 
периодических доменных структур в нелинейно-оптических материалах для 
построения эффективных преобразователей частоты когерентного излучения. 
Существующие методы создания периодической доменной структуры 
базируются на приложении к монодоменному монокристаллу импульсов 
пространственно неоднородного электрического поля с помощью системы 
периодических полосовых электродов, созданных методами фотолитографии. 
Следует отметить, что значительное уширение доменов по сравнению с 
электродами не позволяет контролировать ширину создаваемых доменов, что 
понижает эффективность преобразования светового излучения в устройствах, 
создаваемых традиционными методами, поскольку для практического 
применения требуются периодические доменные структуры с точностью 
параметров до 20 нм. 
Вместе с тем, переход в нанометровый диапазон периодов доменных 
структур представляется чрезвычайно актуальным, что обусловлено 
возможностью создания принципиально нового класса электрооптических и 
нелинейно-оптических устройств. Для электрооптических применений 
создание субмикронных периодических структур является принципиальным. 
В частности, субмикронные структуры используются для создания 
перестраиваемых резонаторных зеркал и динамических спектрально 
селективных модулей для оптической связи, оптических фильтров на основе 
каскадных процессов второго порядка нелинейности  
Наиболее популярными материалами доменной инженерии являются 
монокристаллы ниобата лития LiNbO3 (LN), обладающие большими 
электрооптическими и нелинейно-оптическими коэффициентами. Кристаллы 
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LN, легированные MgO, обладают высокой стойкостью к оптическому 
повреждению, что позволяет получать на их основе источники лазерного 
излучения со средней мощностью до 10 Вт.  
Процесс переключения поляризации в сегнетоэлектриках под действием 
внешнего электрического поля может быть рассмотрен как аналог фазового 
перехода первого рода. Исследование эволюции доменной структуры 
сегнетоэлектриков во внешнем электрическом поле является удобным 
экспериментальным методом изучения общих закономерностей кинетики 
фазовых превращений, что, несомненно, является важной фундаментальной 
проблемой современной физики конденсированного состояния. Особый 
интерес представляет изучение закономерностей протекания фазовых 
превращений в нанометровом масштабе в сильно неоднородных и сильно 
неравновесных условиях. В свою очередь, монокристаллы семейства ниобата 
лития являются хорошими модельными объектами для такого рода 
исследований, поскольку они относится к классу одноосных 
сегнетоэлектриков и обладают сравнительно простой доменной структурой, 
которая может быть легко визуализирована оптическими методами. 
Таким образом, основной целью работы является углубленное 
исследование переключения поляризации и кинетики доменной структуры в 
монокристаллах ниобата лития в сильнонеравновесных условиях, созданных 
импульсным лазерным нагревом, а также развитие альтернативного метода 
создания прецизионных доменных структур на основе выявленных 
закономерностей. 
Полученные результаты могут быть использованы для создания и 
внедрения востребованных рынком устройств оптической селективной 
коммутации сигналов и эффективных, надежных и экономичных источников 
лазерного излучения. 
На предыдущих этапах работы было показано, что переключение 
поляризации после воздействия импульсного лазерного излучения 
происходит под действием пироэлектрических полей возникающих на стадии 
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охлаждения нагретого поверхностного слоя. Величина пироэлектрических 
полей определяется скоростью изменения температуры в поверхностном 
слое и может контролироваться температурой пластины ниобата лития перед 
лазерным облучением.  
На данном этапе работы проводилось исследование эволюции 
пироэлектрических полей возникающих в процессе нагрева и охлаждения 




2 АНАЛИТИЧЕСКИЙ ОТЧЕТ О ПРОВЕДЕНИИ 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ИССЛЕДОВАНИЦ VI ЭТАПА 
2.1 Изменение пироэлектрического поля при нагреве и охлаждении образца 
с контролируемой скоростью. 
Переключение поляризации в пироэлектрическом поле является одним 
из методов реализации сильнонеравновесных условий. Отсутствие 
проводящих электродов на полярной поверхности пластины приводит к тому, 
что экранирование деполяризующего поля происходит только за счёт 
медленных механизмов объёмного экранирования, среди которых 
преобладает перераспределение зарядов в результате объёмной 
проводимости. 
На данном этапе работы, исследовались пластины монокристаллов 
стехиометрического ниобата лития (SLN) и ниобата лития, легированного 
Mg, (MgO:CLN) с несквозными клиновидными доменами. Экспериментально 
измеряемым параметром, который был использован для качественной 
характеристики температурной зависимости пироэлектрического поля, 
являлась интенсивность проходящего вблизи заряженной доменной стенки 
поляризованного света. В результате анализа последовательных мгновенных 
изображений доменной структуры определялись температурные зависимости 
суммарной интенсивности проходящего света в области изображения вблизи 
изолированного домена и концентрация изолированных доменов. 
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(а) (б)  
Рис. 1 Температурная зависимость интенсивности прошедшего поляризованного света 
через MgO:СLN при однородном (а) нагреве и (б) охлаждении со скоростью 
2К/мин. 
 
Рис. 2 Зависимость температуры, соответствующей максимуму интенсивности 
прошедшего света вблизи заряженной доменной стенки, от скорости нагрева в 
MgO:CLN. 
При нагреве пластин MgO:СLN наблюдалось линейное увеличение 
интенсивности проходящего света до температуры Tmax (Ошибка! Источник 
ссылки не найден.), после чего она уменьшалась и становилась равной нулю 
при температуре T0. Было показано, что при скорости изменения 
температуры dT/dt = 2 К/мин в MgO:CLN температура Tmax = 380К, а 
T0 = 420K. При охлаждении от температуры, превышающей 420K, 
интенсивность прошедшего света начинала линейно расти ниже 400K и 
сохранялась после окончания охлаждения. Таким образом, наблюдался 
температурный гистерезис интенсивности прошедшего света. Следует 
отметить, что увеличение скорости изменения температуры приводит к 
увеличению температуры Tmax (Рис. 2). При этом температура, до которой 
производился нагрев, оставалась постоянной. 
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Аналогичным образом изменяется концентрация изолированных 
доменов. При нагреве сначала увеличивается, а затем уменьшается до нуля. 
Увеличение скорости изменения температуры на стадии охлаждения 
приводит к тому, что домены становятся видимыми при более высоких 
температурах и их максимальная концентрация растёт (Рис. 3).  
 
Рис. 3 Температурные зависимости концентрации изолированных доменов для 
различных скоростей охлаждения пластины MgO:CLN.  
Измерения, проведенные в монокристаллах SLN, показали, что 
увеличение скорости изменения температуры также приводит к росту 
максимальной концентрации изолированных доменов образующихся после 
охлаждения. Производилась серия циклов нагрев/охлаждение. При этом 
скорость нагрева была выбрана 50К/мин, а скорость охлаждения составляла 5, 
10, 20, 30К/мин. Было показано, что при наименьшей скорости охлаждения 
(5К/мин) не происходило образования новых доменов, а наблюдаемое 
увеличение концентрации доменов вызвано тем, что становились видимыми 
существовавшие ранее домены, что и объясняет насыщение полученных 
зависимостей (Рис. 4). При увеличении скорости охлаждения существующие 
домены становились видимыми при более высоких температурах, и 
наблюдалось появление новых изолированных доменов, скорость 
образования которых увеличивалась с ростом скорости охлаждения. 
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Рис. 4 Температурные зависимости концентрации видимых изолированных доменов 
для разных скоростей охлаждения пластины SLN. 
2.2 Компьютерное моделирование изменения пироэлектрического поля при 
нагреве и охлаждении с постоянной скоростью 
Для объяснения наблюдаемых эффектов было произведено 
компьютерное моделирование температурной зависимости 
пироэлектрического поля Epyr при однородном нагреве и охлаждении 
монодоменной сегнетоэлектрической пластины. Считалось, что пластина 
находится в исходном состоянии настолько долго, что деполяризующее поле 
полностью скомпенсировано зарядами (заэкранировано). При моделировании 
не учитывалась возможность переключения поляризации при нагреве и 
охлаждении, то есть предполагалось, что пластина остаётся монодоменной. 
При изменении температуры сегнетоэлектрика за счет запаздывания 
экранирования деполяризующего поля Edep возникает пироэлектрическое 
поле Epyr, которое можно описать следующей формулой 
 Epyr(T,t) = Edep(T(t)) - Escr(t(T)) = PS(T(t))/ε(T(t)) ε0 - Escr(t(T)) (1) 
где ε(T) – диэлектрическая проницаемость, ε0 – диэлектрическая 
постоянная. 
Предполагалось, что при нагреве и при охлаждении в каждый момент 
времени величина спонтанной поляризации соответствовала равновесному 
значению при заданной температуре 
 PS(T) =A·(Tc - T)
½
  (2) 
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где Tc – температура фазового перехода, А – коэффициент, который 
определялся из эксперимента. 
Рассматривался диапазон температур от 300 до 500К, в котором в 
ниобате лития существуют вклады электронной и ионной проводимости и 
температурная зависимость проводимости σ(T) имеет вид [1]: 
 σ(T) = σ1exp(-Wac1/kT) + σ2exp(-Wac2/kT), (3) 
где Wac1 и Wac2 – энергии активации, σ1 и σ2 - коэффициенты. 
Нагрев и охлаждение проводились с постоянной скоростью dT/dt: 
 T(t) = T0 + (dT/dt)•t                при нагреве  
 T(t) = (T0 + ΔT) - (dT/dt)•t     при охлаждении (4) 
где T0 – начальная температура, ΔT – диапазон изменения температуры. 
При отсутствии внешнего экранирования постоянная времени, 
характеризующая релаксацию изменяющегося с температурой 
деполяризующего поля, определяется объемной проводимостью  
 τ(T) = ε(T)ε0/σ(T),   (5) 
Уравнение релаксации плотности экранирующих зарядов ρscr(T(t)) 
записывается в виде: 
 dρscr(T(t))/dt = - [ρscr(T(t)) - PS(T(t))]/τ(T(t)) (6) 
 13 
 (а) (б)  
(в) (г)  
Рис. 5 Результаты расчета Epyr(T) в цикле нагрев/охлаждение для dT/dt = 2К/мин, 
T0 = 300К, ΔT: (а) 45К, (б) 105К, (в) 165К. Wac1 = 0.5 эВ, Wac2
 





. (г) Температурная зависимость пироэлектрического поля, полученная 
из экспериментально измеренной интенсивности прошедшего света.  
Температурная зависимость пироэлектрического поля имеет следующий 
вид (с учетом решения уравнения (6) для ρscr): 
 Epyr(T) = [PS(T(t)) - ρscr(T(t))]/ε(T)ε0 (7) 
Примеры основных зависимостей, полученных с помощью численных 
расчетов Epyr(T) для различных T0, ΔT и dT/dt представлены на Рис. 5а,б,в. 
При нагреве до Tmax величина Epyr достигает максимального значения Emax и 
скорость экранирования равна скорости увеличения деполяризующего поля 
dEscr/dt = dEdep/dt. 
При нагреве до температуры T0 величина Epyr уменьшается до нуля и 
поверхностная плотность экранирующего заряда равна спонтанной 
поляризации PS(T0) = scr(T0). Основные закономерности изменения Epyr при 
нагреве и охлаждении представлены в таблице 1. Знак Epyr определяется 
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относительно направления спонтанной поляризации. Epyr > 0 означает, что 
пироэлектрическое поле и спонтанная поляризация направлены в одном 
направлении; Epyr < 0 – в разных направлениях; Epyr = 0 – пироэлектрическое 
поле отсутствует. 
Таблица 1 Закономерности изменения Epyr при однородном нагреве и охлаждении 
 
 (T0 + T) < Tmax (T0 + T) > T0 
1 Нагрев  Epyr > 0 Epyr = 0 
2 
Охлаждение  
при (T0 + T) < Tmax 
Epyr > 0 - 
3 
Охлаждение  
при (T0 + T) > T0 
Epyr < 0 Epyr = 0 
4 
Охлаждение при  
Tmax< (T0 + T) < T0 
Epyr > 0  Epyr < 0 - 
 
Из приведенных в таблице 1 результатов следует, что при нагреве 
образование новых доменов невозможно, а существующие сквозные домены 
могут уменьшаться в размерах. Аналогичная ситуация возникает и при 
охлаждении после нагрева до температуры ниже Tmax. Только при 
охлаждении после нагрева кристалла выше T0 ((T0 + T) > T0) возможно 
образование новых доменов и увеличение размеров существующих сквозных 
доменов. 
Следует отметить, что расчётные значения Emax, полученные без учета 
переключения поляризации, существенно превышают пороговые поля 
образования и роста доменов в MgO:CLN. Следовательно, нужно учитывать 
переключение, при котором Epyr уменьшается на величину переключенного 
заряда. Естественно, что существует ограничение на максимально 
возможную долю площади, которая может быть переключена Epyr. Она 
пропорциональна половине относительного изменения величины спонтанной 




Рис. 6 Температурные зависимости Epyr и Eth. dT/dt = 10К/мин, T0 = 300К, ΔT = 190К. 
2.3 Компьютерное моделирование изменения пироэлектрического поля в 
результате импульсного лазерного нагрева 
При анализе результатов, полученных на предыдущих этапах работы, 
формирования в монокристаллах ниобата лития нано-доменных структур 
после воздействия импульсов лазерного излучения было показано, что 
переключение происходит под действием пироэлектрического поля Epyr, 
возникающего при импульсном нагреве и охлаждении образца.  
Для расчета пространственного распределения Epyr во время действия 
импульса лазерного излучения и после его окончания в компьютерном 
моделировании необходимо было воспроизвести несколько одновременно 
протекающих процессов: 1) протяженный по времени нагрев образца на 
разной глубине за счет поглощения лазерного излучения; 2) распространение 
тепла в образце; 3) зависимость от температуры величины связанных зарядов 
на полярной поверхности монокристалла; 4) экранирование 
деполяризующего поля на поверхности, скорость которого также зависит от 
температуры. 
Аналитически эти процессы описываются дифференциальными 
уравнениями, решать которые возможно только численно. В компьютерном 
моделировании с помощью численных расчетов реализован учет всех 
упомянутых процессов, что позволило изучить характерное поведение Epyr в 
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образцах в зависимости от условий облучения – длительности лазерного 
импульса, профиля распределения интенсивности в пучке, состояния 
поверхности образца. 
2.4 Изменение пространственного распределения температуры 
Импульс лазерного излучения нагревает ограниченный объем образца, в 
котором непосредственно происходит поглощение излучения. Нагрев 
происходит до высокой температуры по сравнению с окружающим, 
остающимся холодным объемом образца. В результате, во время импульса 
лазерного излучения и после его окончания, в объеме образца происходит 
непрерывное изменение температуры. Нагрев и охлаждение сопровождаются 
изменением величины спонтанной поляризации, и возникновением сильного 
пироэлектрического поля в условиях запаздывания экранирования 
деполяризующего поля. 
Пространственное распределение температуры в зависимости от 
времени описывается дифференциальным уравнением 
температуропроводности: 
 ∂T/∂t = (T)  (∂2T / ∂x2 + ∂2T / ∂y2 + ∂2T / ∂z2) + f(x,t) (8) 
где ∂t – интервал времени, ∂T – изменение температуры за ∂t в малом 
элементе объема, f(x,t) – источник тепла (нагрев лазерным излучением),  
α(T) = k(T) / (cp(T)·ρ) – коэффициент температуропроводности, k(T) и cp(T) – 
теплопроводность и теплоемкость элемента объема при данной температуре, 
ρ – плотность ниобата лития [2]. 
В качестве температурных зависимостей для теплопроводности и 
теплоемкости ниобата лития использовались аппроксимации 
экспериментальных температурных зависимостей соответствующих величин 
[3,4] (Рис. 7). 
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(а)        (б)  
Рис. 7 Аппроксимации экспериментально измеренных температурных зависимостей (а) 
теплоемкости и (б) теплопроводности ниобата лития. 
Приведенное выше дифференциальное уравнение решалось численным 
методом ввиду чрезмерной сложности получения его аналитического 
решения, особенно из-за наличия в задаче нестационарного неоднородного 
источника тепла f(x,t), характеризующего нагрев импульсом лазерного 
излучения. 
 
Рис. 8 Представление образца в виде элементарных объемов, соединенных идеальными 
теплопроводящими стержнями. 
Исходная задача является трехмерной, так как при облучении лазерным 
излучением при диаметре пучка около миллиметра происходит прогрев на 
глубину около сотни микрон. Предполагая, что распределение температуры в 
облученной зоне является однородным в одном измерении, эволюция 
распределения температуры со временем моделировалась в рамках 
двумерной задачи. Описанное дифференциальное уравнение 
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теплопроводности решалось численно методом конечных разностей для 
двумерного случая. 
В этом методе образец разбивается на элементарные объемы с 
размерами Δx = Δy = l, где l - малая величина, или так называемый 
пространственный дискрет (Рис. 8). Ось z направлена из плоскости рисунка. 
Для получения численных значений зависящих от объема свойств 
протяженность образца в направлении оси z считалась постоянной и равной 
единице. Кроме того, предполагалось, что в любой точке образца все 
величины однородны в направлении оси z, а величина элементарного объема 
образца при этом определялась как ΔV = Δx · Δy · 1 = l2. Масса 
элементарного объема считалась сосредоточенной в одной точке, соседние 
точки при этом соединены идеально теплопроводящими стержнями. 
Изменение внутренней энергии элементарного объема при изменении его 
температуры за время Δt описывается следующим выражением: 
 ΔU(t, Δt) = cp(T) · ρ · ΔV · (T’ – T) (9) 
где T – температура в момент t, T’ – температура в момент времени 
t + Δt. На это изменение внутренней энергии идет разница между тепловыми 
потоками через стержни 1–0, 2–0, 3–0 и 4–0, на основании чего можно 
записать уравнение теплового баланса для точки (0). Количество теплоты, 
проводимое стержнем за время Δt между точками j и i, в соответствии с 
законом Фурье определяется следующим выражением: 
 ΔQji = –k(T) · (ΔT / l) · ΔS · Δt = –k(T) · (Ti - Tj) · Δt (10) 
 Тогда за время Δt изменение внутренней энергии точки (0) будет 
описываться выражением 
 Q10 + Q20 + Q30 + Q40 = cp(T) · ρ · ΔV · (T’0 – T0) (11) 
Это выражение после подстановки соответствующих выражений Qji 
позволяет выразить изменение температуры элементарного объема (0) за 
интервал времени Δt: 
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 ΔT = ((k(T) · Δt) / (cp(T) · ρ · l
2
)) · (T1 + T2 + T3 + T4 – 4T0) (12) 
Выражение ((k(T) · Δt) / (cp(T) · ρ · l
2
)) , на которое умножается сумма 
температур элементарных объемов, приводится к сокращенному виду, 
называемому коэффициентом Фурье: 
 F0(T) = α(T) · (Δt / l
2
)  (13) 
где α(T) – уже введенный ранее коэффициент температуропроводности. 
Коэффициент Фурье для двумерной задачи не должен превышать 
значения 0.25, иначе решение будет расходящимся [4]. 
При помощи описанного метода после дискретизации задачи в 
пространстве и по времени, на каждом шаге вычислялось перераспределение 
тепла в образце с использованием выражения (12). 
Образец представлялся в виде матрицы квадратных ячеек, каждая из 
которых соответствует элементарному объему образца. Все свойства ячеек 
считаются полностью однородными в ее пределах и изменяются мгновенно 
на каждом шаге по времени. Каждый элементарный объем имеет четырех 
ближайших соседей, с которыми он соединен идеально теплопроводящими 
стержнями. Через эти стержни происходит мгновенный обмен порциями 
тепла на каждом шаге моделирования. Величина пространственного дискрета 
при моделировании (сторона элментарного объема) составляла 3.3 мкм, 
величина временного дискрета (шаг по времени) составляла 1 мкс. Подобный 
выбор величин дискретов отвечает условию устойчивости расчета на всем 
используемом интервале температур. 
Процесс нагрева образца лазерным излучением также учитывался в 
модели в дискретном времени. При моделировании нагрева лазерным 
излучением выбирался профиль пучка и строилось его сечение через центр. 
Полученная зависимость плотности энергии в пучке в зависимости от 
координаты вдоль радиуса дискретизировалась с тем же пространственным 
дискретом 3.3 мкм. В результате, для каждого элементарного объема на 
поверхности образца вычислялась величина энергии, попадающей на 
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поверхность элементарного объема за все время действия лазерного 
импульса. Произведение величины этой энергии и отношения длительности 
лазерного импульса в реальном эксперименте к дискрету времени 
моделирования, давало для каждого элементарного объема величину энергии 
EC(x) попадающего на него лазерного излучения из пучка на каждом шаге по 
времени. 
Эта величина EC(x) далее позволяла определить новое значение 
температуры T’ для каждого элементарного объема образца, достигнутое за 
счет нагрева лазерным излучением на данном шаге моделирования: 
 T'(x,T) = EC(x) / (cp(T) · l
2
 · ρ) (14) 
В случае свободной поверхности образца попавшее на элементарный 
объем образца на поверхности излучение частично поглощалось в нем, а 
частично проходило насквозь, и поглощалось в более глубоких 
элементарных объемах образца. Величина коэффициента поглощения 
полагалась не зависящей от температуры, и была вычислена исходя из 
данных о том, что в случае инфракрасного (ИК) лазерного излучения с 
длиной волны 10.6 мкм на глубине 50мкм интенсивность излучения падает 
до 5% от интенсивности на поверхности образца [5]. Это дало возможность 
определить коэффициент поглощения для ИК лазерного излучения с 
указанной длиной волны. Величина поглощенной части вычислялась исходя 
из длины пути луча в элементарном объеме (3.3 мкм) и коэффициента 
поглощения для данной длины волны. Второй из рассматриваемых вариантов 
заключался в наличии на поверхности образца покрытия, полностью 
поглощающего лазерное излучение. В этом случае предполагалось, что на 
каждом шаге вся попавшая на верхний элементарный объем образца энергия 
EC уходила на его нагрев. 
В итоге, на каждом шаге моделирования сначала вычисляются 
изменения температур для элементарных объемов образца, поглотивших 
энергию лазерного излучения, попавшую на поверхность образца на 
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протяжении текущего шага по времени. После чего вычисляется 
перераспределение теплоты между соседними элементарными объемами, 
произошедшее за текущий шаг по времени. Далее, на каждом шаге 
производится расчет внешнего экранирования по описанной в следующем 
разделе методике, и, в конце концов, вычисляется пространственное 
распределение Epyr на поверхности образца. Такая модель позволяет 
рассчитывать распределение температуры в образце в каждый момент 
времени на протяжении действия импульса лазерного излучения и после его 
окончания. Кроме того, она позволяет корректно воспроизводить ситуации, 
когда длительность лазерного импульса достаточно большая для того, чтобы 
заметное перераспределение тепла в образце происходило непосредственно 
во время действия импульса. 
2.5 Поляризация, внешнее экранирование, расчет Epyr 
На каждом шаге моделирования вычислялось распределение 
остаточного деполяризующего поля вблизи поверхности образца, 
создаваемого нескомпенсированными внешним экранированием на данном 
шаге связанными зарядами, расположенными на полярной поверхности 
образца. Величина поляризации в каждом элементарном объеме зависела от 
температуры в соответствии с законом Кюри [1], при этом величина 
пирокоэффициента в данной ячейке сама по себе зависела от температуры 
элементарного объема. При расчетах использовалась экспериментально 
измеренная зависимость величины пирокоэффициента от температуры в 
ниобате лития [6]. Знание величины поляризации в каждом элементарном 
объеме на поверхности образца позволяло вычислять пространственное 
распределение величин связанных зарядов на полярных поверхностях 
образца.  
Экранирование в модели имело релаксирующий характер, и 
описывалось в каждом элементарном объеме на поверхности образца 
величиной экранирующего заряда: 
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 ∂Qscr(t)/∂t = Ascr · (PS(t) – Qscr(t)) / τscr (15) 
где τscr – постоянная времени экранирования. 
Предполагалось, что τscr определяется проводимостью кристалла [7] и 
поэтому имеет экспоненциальную температурную зависимость (Рис. 9). 
 
Рис. 9 Температурная зависимость объемной проводимости в ниобате лития, 
полученная Ланфреди и Родригесом [7]. 
С помощью выражения (15) на каждом шаге в каждом элементе объема 
на поверхности образца вычислялась величина экранирующего заряда, после 
чего деполяризующий и экранирующий заряд складывались. Полученная 
величина суммарного заряда в элементарном объеме использовалась для 
расчета пространственного распределения Epyr в образце на каждом шаге 
моделирования. Так как зародышеобразование в ниобате лития происходит 
на Z+ поверхности, то в моделировании проводилось изучение изменения 
пространственного распределения Epyr в поверхностном слое образца с 
течением времени, результаты которого будут представлены в следующем 
параграфе. 
2.6 Моделирование эволюции пироэлектрического поля при импульсном 
лазерном нагреве 
На Рис. 10 показаны типичные зависимости от времени T и Epyr на 
поверхности образца, полученные при моделировании воздействия 
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одиночного импульса ИК излучения с плоским фронтом и плотностью 
энергии 3 Дж/см2 на поверхность образца. Положительные значения 
пироэлектрического поля соответствуют переключающему направлению. 
Показано, что на стадии нагрева Epyr эффективно подавляет какое-либо 
переключение, что объясняется быстрым уменьшением величины 
спонтанной поляризации при нагреве и отставанием внешнего экранирования 
от этого процесса. Это приводит к появлению пироэлектрического поля, 
которое сонаправлено с вектором спонтанной поляризации, и таким образом 
подавляет переключение. После завершения лазерного импульса при 
остывании из-за быстрого увеличения величины спонтанной поляризации, 
сопровождаемого отставанием внешнего экранирования, возникает 
пироэлектрическое поле, противонаправленное вектору спонтанной 
поляризации, которое индуцирует переключение поляризации в образце. 
(а)        (б)  
Рис. 10 Зависимость от времени в точке на поверхности вдали от края облученной 
области а) температуры, б) Epyr. 
Величина и продолжительность существования Epyr зависят от условий 
облучения и постоянной времени экранирования. Расчеты показали, что при 
используемых экспериментальных условиях Epyr на стадии охлаждения в 
ниобате лития достигает по величине десятков кВ/мм и затухает на 
протяжении миллисекунд, что является достаточным для роста наблюдаемых 
нано-доменных структур. Характеристики лазерного излучения – 
длительность импульса, энергия импульса, поглощенная доля на каждом 
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слою в толще образца, а так же вычисляемое в каждый момент времени 
распределение температуры и поляризации в образце являются достаточно 
хорошо контролируемыми экспериментально либо хорошо описываются и 
воспроизводятся в моделировании численно.  
2.7 Однородное распределение плотности энергии излучения в пучке. 
Свободная поверхность. Краевой эффект. 
Самым простым для изучения является случай свободной поверхности 
образца и однородного распределения плотности излучения в пучке. В 
моделировании воспроизводилось облучение монокристалла ниобата лития 
импульсом лазерного излучения с длиной волны 10.6 мкм, длительностью 
импульса 200 мкс, и энергией импульса 3.5 Дж, диаметр пучка равнялся трем 
миллиметрам. Нагрев образца излучением учитывался до глубины около 
80 мкм, на которой плотность прошедшего с поверхности излучения 
составляла 1% от плотности излучения на поверхности образца. 
Предсказанное моделированием пространственное распределение Epyr 
оказалось сильно неоднородным в некоторых точках вблизи поверхности 
образца в определенные моменты времени. Было обнаружено, что 
переключающее поле на стадии охлаждения принимает существенно более 
высокие значения на краях облученной области, чем вдали от ее краев. Так 
же было обнаружено наличие подавляющего переключение поля, 
существующего сразу за границами облученной области (Рис. 11б), которое, 
по-видимому, может очень эффективно ограничивать разрастание доменов за 
пределы облученной области в процессе переключения. 
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(а)        (б)  
Рис. 11 Зависимость от времени а) температуры и б) Epyr вдали от края (точки), на краю 
(пунктир) и вне поглощающего покрытия (сплошная линия). 
На Рис. 11б представлены зависимости переключающего Epyr от времени 
на стадии охлаждения для точек вдали от края облученной области (пунктир) 
и вблизи ее края изнутри (точки). Видно, что вдали от края величина Epyr 
принимает меньшие значения. С помощью моделирования было обнаружено, 
что это объясняется более высокой скоростью падения температуры в 
областях на краю облученной области (Рис. 11а). Происходит это из-за того, 
что области на краю граничат с окружающим холодным объемом образца, и 
после окончания действия лазерного излучения отдают тепло не только 
вглубь образца, но и соседним холодным областям, в то время как вдали от 
края облученной области охлаждение возможно только в глубь образца, 
поэтому оно происходит медленнее. Таким образом, из-за большей скорости 
остывания на краю облученной области достигается более высокое значение 
переключающего Epyr. В эксперименте в этой области должна наблюдаться 
повышенная интенсивность зародышеобразования. Из графиков так же видно, 
что для указанных параметров облучения заметное переключающее Epyr 
существует около половины миллисекунды – характер его спадания при этом 
во многом определяется внешним экранированием. 
С помощью компьютерного моделирования было построено 
пространственное распределение Epyr на поверхности образца для момента 
времени, соответствующего 50 мкс после окончания импульса лазерного 
излучения. Было обнаружено, что пространственное распределение Epyr 
имеет особенность на краю облученной области, заключающуюся в наличии 
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максимумов вблизи края облученной области – в переключающем 
направлении изнутри, и в подавляющем переключение направлении снаружи 
(Рис. 12а). 
(а)        (б)  
Рис. 12 a) Пространственное распределение Epyr вблизи края облученной области, б) 
экспериментальное наблюдение увеличенной плотности зародышей на краю 
облученной области (травление, оптическая микроскопия). 
Эта особенность объясняет оба экспериментально наблюдаемых эффекта 
– аномально высокую концентрацию зародышей на краю облученной 
области, и резкую границу между областью, покрытой зародышами, и 
областью в которой отсутствует какое-либо переключение. При этом если 
наличие пика в переключающем направлении в распределении Epyr 
объясняется быстрым охлаждением участков образца на границе облученной 
области, то пик Epyr в подавляющем направлении, очевидно, обусловлен 
нагревом соответствующих участков. Участки в образце, граничащие с 
облученной областью, нагреваются, получая тепло от соседних нагретых 
регионов внутри облученной области, в результате чего в них из-за 
запаздывания внешнего экранирования присутствует подавляющее 
переключение Epyr. Таким образом, быстрый перенос тепла на границе 
облученной области от внутренних областей наружным приводит к 
существованию такого двойного пика в пространственном распределении 
Epyr, обеспечивающего увеличенную вероятность зародышеобразования на 
границе облученной области, и его полным подавлением снаружи (Рис. 12а). 
На Рис. 12б показан участок границы облученной ИК лазерным излучением 
области в ниобате лития, на которой наблюдаются оба эффекта, 
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предсказанные моделью. Кроме того, видно, что пространственные 
масштабы, так же близки – область с повышенной вероятностью 
зародышеобразования имеет ширину порядка 20 мкм, и далее на расстоянии 
порядка 5 мкм зародышеобразование оказывается уже полностью 
подавленным. 
2.8 Неоднородное распределение плотности излучения в пучке. 
В некоторых экспериментах по переключению использовались 
источники лазерного излучения с распределением мощности излучения в 
пучке по Гауссу. В этих случаях, как правило, описанный в предыдущем 
разделе краевой эффект отсутствовал, а наиболее интенсивно переключение 
нередко происходило вдали от края облученной области. В компьютерном 
моделировании было воспроизведено облучение образца лазерным 
излучением с распределением интенсивности в пучке по Гауссу, для 
объяснения наблюдающегося переключения при неоднородном изменении 
температуры, вызванном пространственно неоднородным облучением (Рис. 
13). 
 
Рис. 13 Неоднородное облучение. Зависимость плотности энергии лазерного пучка от 
расстояния до центра освещенной области. 
Полученное пространственное распределение переключающего поля 
(Рис. 14а) качественно согласуется с результатами экспериментального 
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измерения зависимости доли переключенных под электродами доменов от 
расстояния до центра освещенной области (Рис. 14б). 
а)    б)  
Рис. 14 Неоднородное облучение. Зависимости от расстояния до центра освещенной 
области: а) полученного моделированием переключающего Epyr, и б) измеренной 
доли переключенных под электродами доменов. 
Из графика пространственного распределения Epyr видно, что краевой 
эффект отсутствует, что объясняется отсутствием скачков в распределении 
температуры. Градиент температуры в горизонтальном направлении по всей 
площади облученной области небольшой, поэтому скорость 
перераспределения тепла в горизонтальном направлении во всех областях 
приблизительно одинакова и невысокая, не обеспечивающая заметных 
неоднородностей Epyr. С другой стороны, присутствует неоднородность 
градиента температуры вдоль оптической оси образца – так как центр 
области нагрет существенно сильнее, чем ее края из-за большей плотности 
излучения в пучке. В результате этого, охлаждение центральной части 
облученной области вглубь образца происходит быстрее, и величина 
возникающего на стадии охлаждения переключающего Epyr в центре 
облученной области больше, чем по краям. Это в свою очередь приводит к 
соответствующему распределению относительной переключенной площади в 
образце. 
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2.9 Поверхность образца покрыта электродами. Неоднородность 
коэрцитивного поля. 
Проводилось компьютерное моделирование кинетики роста доменной 
структуры при неоднородном нагреве, вызванном облучением импульсным 
лазерным излучением пластины ниобата лития с нанесенными на ее 
поверхность периодическими металлическими электродами. При 
использовании инфракрасного излучения с длиной волны 10.6 мкм и 
электродов с периодом около 7 мкм при облучении нагревались, главным 
образом, области пластины под электродами. Излучение, из-за длины волны, 
превышающей ширину зазоров между электродами, в основном 
взаимодействует с электродоами, частично нагревая их, частично отражаясь 
от них. Таким образом, при облучении преимущественно нагреваются 
области образца, покрытые электродами, в то время как свободные области 
остаются относительно холодными. После прекращения облучения, нагретые 
области под электродами начинают быстро остывать, отдавая тепло 
соседним холодным областям, что приводит к появлению переключающего 
Epyr под электродами и подавляющего переключение Epyr вблизи их границ 
снаружи (Рис. 15). 
(а)        (б)  
Рис. 15 Полученные в процессе моделирования распределения в поверхностном слое 
образца через 50 мкс после прекращения облучения а) температуры и б) 
пироэлектрического поля. 
При этом под краями электродов изнутри формируются максимумы поля, 
обусловленные более быстрым охлаждением, благодаря непосредственному 
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контакту с холодной частью образца (Рис. 15а). Эта особенность должна 
приводить к образованию зародышей преимущественно под краями 
электродов. В проведенных экспериментах по облучению поверхности 
образца с нанесенными электродами  переключение происходило в полном 
соответствии с предсказаниями, полученными с использованием 
компьютерного моделирования. На Рис. 15б слева черными 
прямоугольниками показано положение электродов (удалены с поверхности 
образцов после облучения для визуализации доменов) – видно, что 
переключение происходило преимущественно под их краями. 
Переключение за пределами электродов при этом полностью подавлено 
не только из-за наличия там подавляющего Epyr, либо отсутствия 
переключающего Epyr, но и из-за сильно неоднородного распределения 
коэрцитивного поля. Как известно, коэрцитивное поле в сегнетоэлектриках 
сильно зависит от температуры, и, в частности, для ниобата лития имеет 
экспоненциальную зависимость, уменьшаясь с ростом температуры (Рис. 
16а) [8]. 
(а)        (б)  
Рис. 16 а) зависимость коэрцитивного поля от температуры, б) пространственное 
распределение коэрцитивного поля (пунктир) и Epyr (сплошная линия) под 
электродом через 50 мкс после окончания действия лазерного импульса. 
Когда происходит облучение поверхности пластины с нанесенными на 
поверхность электродами, то, как это было описано ранее, интенсивно 
нагреваются только покрытые ими участки образца. Так как при нагреве 
коэрцитивное поле понижается (в первую очередь – из-за снижения 
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величины спонтанной поляризации), то под электродами оно оказывается 
пониженным после окончания действия лазерного импульса, но при этом 
почти не меняется в промежутках между ними, где значительного нагрева не 
было. На Рис. 16б представлены пространственные распределения Epyr и 
коэрцитивного поля через 50 мкс после окончания воздействия импульса 
лазерного излучения. Видно, что коэрцитивное поле сильно понижено под 
электродом – это также является существенным фактором, ограничивающим 
разрастание доменов за пределы электродов и одновременно облегчающим 
переключение под ними. Вкупе с неоднородностью пространственного 
распределения Epyr, это обеспечивает одновременно существенное 
облегчение процесса переключения под электродами, и очень надежное 
ограничение на выход доменов за их пределы. Таким образом, посредством 
нанесения электродов можно задавать желаемую конфигурацию доменной 
структуры. 
2.10 Облучение серией импульсов лазерного излучения 
В экспериментах по переключению с помощью облучения лазерным 
излучением с нанесенными на поверхность пластины электродов для задания 
конфигурации доменной структуры обнаружилось, что один импульс 
излучения всегда приводит только к образованию изолированных доменов, 
хотя и локализованных строго под электродами. В то время как желательным 
было полное переключение регионов, покрытых электродами. Были 
предприняты попытки достигнуть такого результата при помощи серии 
последовательных импульсов лазерного излучения, однако они не дали 
желаемого результата. Как оказалось, многократное облучение приводит 
только к существенному увеличению концентрации нано-доменов под 
краями электродов вплоть до образования непрерывных нано-доменных 
лучей, но практически не увеличивает площадь переключенных областей под 
серединой электрода. 
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Моделирование кинетики роста доменной структуры при неоднородном 
изменении температуры, вызванном импульсным облучением пластины 
ниобата лития с поглощающим покрытием, показало наличие максимумов 
поля под краями покрытия (Рис. 17б), что объясняет экспериментально 
наблюдаемое преимущественное образование зародышей под краями 
покрытия. Было выполнено моделирование облучения покрытой 
электродами поверхности образца восемью последовательными импульсами 
лазерного излучения длительностью по 50 мкс каждый с интервалами 
500 мкс между ними. 
(а)        (б)  
Рис. 17 а) пространственные распределения Epyr через 10 мкс после первого (пунктир) и 
восьмого (сплошная кривая) импульсов, следующих с интервалом 500 мкс. б) 
зависимость Epyr под серединой покрытия в зависимости от номера импульса. 
Пространственные распределения переключающего Epyr, существующего 
у поверхности образца под электродом, в моменты времени через 10 мкс 
после окончания первого импульса облучения (Рис. 17а, пунктир), и после 
окончания восьмого импульса облучения (Рис. 17а, сплошная линия) 
показали, что после первого импульса распределение Epyr имеет обычный вид 
и индуцирует переключение под всей площадью электрода. Однако, 
распределение Epyr после восьмого импульса, представляет собой два острых 
пика в переключающем направлении под краями электрода, и почти полное 
отсутствие Epyr под электродом вдали от ее краев. Очевидно, что при этом все 
дополнительные импульсы не приведут к заметному переключению под 
серединой электрода, и будут увеличивать концентрации нано-доменов и 
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приводить к их слиянию в непрерывные нано-доменные лучи под краями 
электродов, что и наблюдается в эксперименте (Рис. 18). 
 
Рис. 18 Нано-доменная структура, сформировавшаяся под периодическим покрытием 
после 20 импульсов лазерного излучения. 
Подобное поведение Epyr объясняется тем, что после первого импульса 
охлаждение вглубь объема образца по всей площади под электродом 
происходит быстро, в результате чего поле достигает больших значений и 
под краями электрода, и под ее серединой. Однако на момент начала 
следующего импульса охлаждение под серединой электрода будет 
происходить медленнее, так как градиент температуры вглубь образца будет 
меньше из-за того, что объем образца уже нагрет теплом, сообщенным ему 
предыдущим импульсом излучения. В результате более медленного 
охлаждения участков под серединой электрода Epyr в них будет принимать 
меньшие, чем после предыдущего импульса значения. При этом под краями 
электрода Epyr будет по-прежнему достигать больших значений, так как 
соседние, не покрытые электродами области образца нагреваются от 
предыдущих импульсов значительно медленнее, чем объем образца под 
серединой электрода. Объясняется это в первую очередь разницей в 
площадях сечений, через которые происходит распространение тепла в 
горизонтальной плоскости от края электрода, и в вертикальной плоскости – 
от всего электрода как от единого целого. 
Из-за этого объемы образца, находящиеся с боков от электрода, 
нагреваются по мере накопления тепла от импульсов излучения гораздо 
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медленнее, чем объемы, находящиеся в глубине образца под электродом, 
кроме того, они эффективно отдают тепло окружающему их холодному 
объему образца. В результате, под краями электрода на протяжении гораздо 
большего количества импульсов сохраняется большой градиент температуры 
в горизонтальном направлении после окончания каждого импульса, в то 
время как под серединой электрода градиент в вертикальном направлении 
уже после нескольких импульсов излучения оказывается настолько 
небольшим, что Epyr на стадии охлаждения там практически отсутствует. 
Этим объясняется наблюдаемое в моделировании при облучении образца 
серией импульсов излучения отсутствие существенного Epyr под серединой 
электрода и сохранение его высоких значений под его краями. Это же ведет к 
наблюдаемому в эксперименте по многократному облучению образца 
увеличению концентрации нано-доменных цепей под краями электрода, и 
отсутствие заметного разрастания доменов вдали от его краев. 
Описанный эффект может быть использован для создания доменных 
структур с удвоенным периодом относительно периода структуры 
нанесенных электродов. Для этого необходимо предварительно плавно 
нагреть электроды на поверхности образца и некоторое время поддерживать 
их температуру близкой к ста градусам, чтобы прогрелись находящиеся под 
электродами объемы образца. После чего облучать поверхность образца с 
электродами сериями импульсов лазерного излучения. Таким образом, в 
образце будет формироваться доменная структура с удвоенным периодом 
относительно периода используемых электродов. 
 
2.11 Влияние длительности импульса лазерного излучения на кинетику 
доменной структуры. 
Так как перераспределение тепла в образце начинается с первых же 
мгновений после начала импульса лазерного излучения, то от длительности 
лазерного импульса должно зависеть распределение пироэлектрического 
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поля в образце на момент окончания воздействия импульса. Наиболее 
удобным для выявления влияния длительности импульса на распределение 
Epyr на стадии охлаждения было бы использовать источники лазерного 
излучения с варьирующейся длительностью импульса и с полным 
сохранением всех остальных параметров. В первую очередь это длина волны 
излучения, пространственное распределение плотности излучения в пучке, 
полная энергия импульса, и поглощение энергии излучения по объему 
образца. Последнее можно обеспечить, если нанести на поверхность образца 
поглощающее покрытие – тогда вся энергия импульса будет расходоваться 
на его нагрев, и, таким образом, нагревать один и тот же объем образца – 
поверхностный слой. В этом случае так же перестает играть заметную роль и 
длина волны, так как излучение никак не взаимодействует с образцом, оно 
лишь участвует в нагреве нанесенного на его поверхность покрытия. 
Управление энергией импульса возможно непосредственно в источнике 
лазерного излучения, либо путем изменения коэффициента отражения 
поглощающего покрытия на поверхности образца. Наиболее сложным 
является сохранение пространственного распределения плотности излучения 
в пучке, особенно в случае если будут использоваться разные источники 
лазерного излучения, и управление длительностью импульса. Вдвойне 
сложно реализовать описанное, если необходимо изучить зависимость каких-
либо параметров от длительности импульса, и, следовательно, требуется 
использовать набор импульсов, различных по длительности, но с 
выполнением всех описанных выше условий. Ввиду этого интерес 
представляло исследование характера изменения пространственного 
распределения Epyr в зависимости от длительности импульса излучения при 
помощи компьютерного моделирования. 
В моделировании воспроизводилось облучение образца импульсами 
лазерного излучения с длительностями 50, 100, 150, 200 и 250 мкс с 
нанесенным на поверхность полностью поглощающим излучение покрытием. 
У всех импульсов было пространственно однородное распределение 
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плотности энергии в пучке, и энергия импульса составляла 5 Дж/см2. на 0 
представлены пространственные распределения Epyr вблизи края облученной 
области для указанных длительностей импульса через 10 мкс после 
окончания импульса. 
 
Рис. 19 Пространственные распределения Epyr вблизи края облученной области для 
различных длительностей импульса лазерного излучения. 
Видно, что при увеличении длительности импульса величина Epyr падает. 
В рамках модели это объясняется тем, что на протяжении действия импульса 
лазерного излучения существует только подавляющее переключение Epyr, так 
как все участки образца испытывают только нагрев. Когда же лазерный 
импульс завершается, и наступает стадия остывания, то, как это было 
показано ранее, величина Epyr полностью определяется градиентами 
температуры в объеме образца. Чем дольше при этом длится лазерный 
импульс, тем больше успевает перераспределиться тепло во время действия 
лазерного импульса, пока еще переключение невозможно, и тем меньшие 
температурные градиенты будут существовать на момент прекращения 
лазерного импульса. В итоге, с ростом длительности импульса лазерного 
излучения, максимальные достигаемые на стадии охлаждения значения 
переключающего Epyr уменьшаются (Рис. 19). 
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Рис. 20 Зависимости от длительности импульса для максимальных значений Epyr вдали 
от края облученной области (пунктир) и на ее краю (сплошная линия). 
Были построены зависимости максимальных значений Epyr вдали от 
краев облученной области, и на ее краю, от длительности импульса 
лазерного излучения (Рис. 20). Таким образом, уменьшение длительности 
импульса лазерного излучения может быть эффективным способом как для 
увеличения переключающего Epyr, так и для увеличения краевого эффекта, 
что может быть использовано для достижения более полного переключения с 




3 РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ИССЛЕДОВАНИЙ VI 
ЭТАПА 
В результате экспериментальных исследований на отчетном этапе 
работы получены следующие основные результаты: 
Предложена модель, описывающая пространственное изменение 
температуры и пироэлектрических полей, возникающих в монокристаллах 
ниобата лития при импульсном лазерном облучении. 
Предложены рекомендации по улучшению методов создания 
нанодоменных структур в ниобате лития с контролируемыми 
геометрическими параметрами для оптоэлектронных устройств. 
Проведены обобщение и оценка результатов исследований. 
Все поставленные задачи решены в полном объеме, что позволило 
достигнуть цели шестого этапа проекта.  
Полученные результаты обладают мировой новизной. Они представляют 
значительный интерес для развития методов доменной инженерии при 
создании периодических и квазипериодических доменных структур при 
изготовлении нелинейно-оптических элементов, используемых для 
изменения частоты лазерного излучения.  
Результаты исследования были представлены на международной и 
всероссийской конференциях. 
Полученные результаты были положительно оценены представителями 
компании ООО «Лабфер», г.Екатеринбург, которая занимается созданием и 
продажей элементов преобразования частоты лазерного излучения. 
Результаты могут быть использованы в следующих приоритетных 
направлениях развития науки, технологий и техники в Российской 
Федерации “Индустрия наносистем и материалов” и критическим 
технологиям Российской Федерации: “Нанотехнологии и наноматериалы”. 
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Полученные оригинальные научные результаты будут использоваться в 
учебном процессе для подготовки курсовых и дипломных работ студентами 
физического факультета, а также для модернизации спецкурсов «Физика 
сегнетоэлектриков», «Кинетика фазовых превращений» и «Кинетика 
доменной структуры сегнетоэлектриков» для студентов физического 
факультета. 
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4 ОБОБЩЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ, ПОЛУЧЕННЫХ В РЕЗУЛЬТАТЕ 
ПРОВЕДЕННЫХ ИССЛЕДОВАНИЙ 
В результате проведенных исследований, в рамках выполнения работ по 
гос. контракту, были получены следующие основные результаты: 
Проведен аналитический обзор литературы, содержащий сведения по 
свойствам ниобата лития, влиянию стехиометрии, легирования и лазерного 
излучения на свойства ниобата лития и кинетику доменной структуры в нем, 
а также по методам исследования доменной структуры в монокристаллах 
ниобата лития. Анализ литературы показал, что, несмотря на большой 
интерес исследователей к проблеме влияния света на переключение 
поляризации в ниобате лития, до сих пор, нет однозначного описания 
механизма переключения поляризации и кинетики роста доменов при 
воздействии лазерного облучения без приложения внешнего электрического 
поля. 
Разработаны и апробированы оригинальные методики облучения 
поверхности пластин монокристаллов ниобата лития лазерным излучением 
высокой интенсивности с длинами волн 266 нм, 355 нм, 532 нм, 1.06 мкм, 
10.6 мкм. 
Впервые разработана и апробирована методика прямого наблюдения 
эволюции нанодоменных структур в монокристаллах ниобата лития при 
инфракрасном импульсном лазерном облучении, которая позволяет 
проводить исследования кинетики формирования нанодоменных структур. 
На основе случая воздействия ультрафиолетового лазерного излучения 
на поверхность монокристалла конгруэнтного ниобата лития были выявлены 
законы ориентированного роста и взаимодействия нанодоменных лучей при 
формировании самоподобных нанодоменных структур. 
Выявлены особенности формирования нанодоменных структур в 
конгруэнтном, стехиометрическом и легированном MgO ниобате лития при 
облучении ультрафиолетовым и инфракрасным лазерным излучением. 
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Показано, что стехиометрия монокристалла, а также его проводимость 
может существенно изменить вид нанодоменной структуры, индуцированной 
импульсным лазерным излучением.  
Разработана и апробирована методика анализа изображений 
самоорганизованных доменных структур, которая позволяет определять 
качественные и количественные параметры, характеризующие 
индуцированные лазерным облучением структуры.  
Предложены методы исследования нанодоменных структур в 
монокристаллах семейства ниобата лития при помощи сканирующей 
зондовой микроскопии и спектроскопии комбинационного рассеяния.  
Предложен механизм формирования нанодоменных структур 
индуцированных импульсным лазерным облучением. С помощью данного 
механизма объяснена связь между геометрическими параметрами доменной 
структуры и условиями лазерного облучения.  
Разработана и апробирована методика лазерного облучения 
монокристаллов ниобата лития при повышенных температурах.  
Экспериментально исследован процесс формирования доменных 
структур, индуцированных импульсным лазерным излучением, при 
изменении температуры монокристаллов 
Предложен подход к объяснению процесса изменения нанодоменной 
структуры, индуцированной импульсным лазерным излучением, при 
изменении температуры монокристаллов. С помощью данного подхода были 
объяснены все наблюдаемые экспериментальные результаты. 
Предложена методика нанесения структуры периодических электродов с 
помощью фотолитографии на поверхность монокристаллов ниобата лития. 
Разработана методика лазерного облучения монокристаллов через 
структуру периодических электродов с одновременным приложением 
внешнего электрического поля. 
Предложен подход, описывающий взаимосвязь между параметрами 
регулярных доменных структур и параметрами лазерного воздействия. 
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На основании полученных результатов, показана возможность создания 
образцов с прецизионной периодической доменной структурой. 
Предложена модель, описывающая пространственное изменение 
температуры и пироэлектрических полей, возникающих в монокристаллах 
ниобата лития при импульсном лазерном облучении. 
Предложены рекомендации по улучшению методов создания 
нанодоменных структур в ниобате лития с контролируемыми 
геометрическими параметрами для оптоэлектронных устройств. 
Все поставленные задачи решены в полном объеме, что позволило 
достигнуть цели второго этапа проекта.  
Полученные результаты обладают мировой новизной и представляют 
значительный интерес для развития методов доменной инженерии при 
создании периодических и квазипериодических доменных структур при 
изготовлении нелинейно-оптических элементов, используемых для 
изменения частоты лазерного излучения. Таким образом, полученные 
результаты могут быть использованы для создания и внедрения 
востребованных рынком устройств оптической селективной коммутации 
сигналов и эффективных, надежных и экономичных источников лазерного 
излучения. 
Полученные результаты были положительно оценены представителями 
компании ООО «Лабфер», г.Екатеринбург, которая занимается созданием и 
продажей элементов преобразования частоты лазерного излучения. 
Результаты исследования были представлены на международных и 
всероссийских конференциях. 
Результаты работы используются в учебном процессе для подготовки 
курсовых и дипломных работ студентами физического факультета, а также 
для модернизации спецкурсов «Физика сегнетоэлектриков», «Кинетика 
фазовых превращений» и «Кинетика доменной структуры 
сегнетоэлектриков» для студентов физического факультета. 
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ABSTRACT: 
Local polarization reversal induced by heating-cooling cycles in MgO doped lithium niobate 
crystal was investigated using piezoresponse force microscopy. The dependence of the domain 
structure evolution scenario on the thermal cycle maximal temperature was revealed 
experimentally and by computer simulation. It was shown that heating from RT to 85
O
C leads to 
light size reduction of individual domains at the edges of the domain matrix engineered at room 
temperature, whereas the heating to 170
O
C essential reduction of domain size. 
I. INTRODUCTION 
Lithium niobate LiNbO3 (LN) crystals have become the most important objects of domain 
engineering because of their unique nonlinear optical properties. LN crystals with precise 
domain structures are using for wide ranges of applications in electro-optical and nonlinear-
optical devices. Continuous efficiency of such devices connected with stability of domain 
structures under the variations of environment`s parameters. One of these parameters is 
temperature. Therefore, the domain structure`s thermal stability are important subjects of studies. 
Recently it was reported the thermal-induced backswitching of PFM tip-inverted domains in 
stoichiometric LiTaO3 (SLT) single crystal plates with thickness 3 m at the heating temperature 
varied from 40 to 100°C [1]. The degree of backswitching has been dependent on the domain 
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structure and heating temperature. Inverse effect had been observing in near-stoichiometric 
lithium niobate (SLN) single crystal plates with thickness 800 nm was thermal-induced growth 
of the tip-inverted hexagonal domain at a heating temperature varied from 100 to 180°C [2]. 
However, the mechanism of the thermal-induced switching polarization is still not completely 
clariﬁed. 
In this work, we report the partial polarization reversal as a result of heating-cooling cycles in 
congruent MgO doped LN (MgO:LN). We have measured by PFM the changes of the domain 
sizes produced by local field application using conductive tip of scanning probe microscope. We 
consider the pyroelectric field appearing in consequence of the retardation of bulk screening of 
depolarization field during heat treatment to be the main driving force that caused the domain 
sizes change. 
II. EXPERIMENT 
The studied samples represent the 300- m-thick single-domain plates of single-crystalline 
congruent LN doped by 5% weight of MgO (MgO:LN). The plates were cut normal to the polar 
axis and thinned by lapping and careful polishing. The sample was glued by conductive epoxy to 
the grounded metal disk. The local switching was carried out by application of the electric ﬁeld 
using conductive tip. The scanning probe microscope NanoLaboratory NTEGRA Aura (NT-
MDT, Russia) was used for polarization reversal and domain visualization in PFM mode. We 
have used the cantilevers NSC15 (MikroMasch, Estonia) with conductive TiPt coating. The 
domains were produced by application of the single rectangular field pulse with duration 10 s 
and amplitude 200 V at room temperature (RT). A heating table of SPM was used for sample 
heating and cooling in temperature range from RT to 200
O
C with required rate.  
The engineered domain structure was visualized by PFM phase and amplitude images at RT. The 
domain images were obtained after each heating or cooling stage. All the operations were 
performed in air with normal pressure.  
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The domain visualization was realized by applying an ac driving voltage with amplitude 5-10V 
and frequency 17.4 kHz through the conductive tip while scanning the surface. The scanning 
time was about 10 min. Visualization and switching technics were described in details in [3, 4]. 
The invariance of the domain structure during visualization procedure was examined by 
comparison of the images obtained by multiple PFM scanning at given temperature. The absence 
of any domain structure changes induced by scanning was observed for applied scanning 
conditions. Therefore, we can claim that the local switching reversal has been caused by the heat 
treatment only. 
III. RESULTS 
The local polarization reversal was observed in PFM domain images after heating and cooling 
stages. The domain structure evolution has been characterized in terms of averaged relative 
change of the domain area.  
The engineered 5x5 matrix with 5- m-period of the isolated domains with averaged area 1.8 m
2
 
was produced at RT (Fig.1a). It was shown by confocal Raman microscopy that the domains 
intergrow through the plate and possessed the neutral domain walls. The changes of the domain 
structure had been measured after three heating/cooling stages: 1) heating to 85
O
C (Fig.1b), 2) 
subsequent cooling to RT (Fig.1c), 3) heating to 170
O
C (Fig.1d).  
The statistical analysis of the domain images allowed to reveal that the first stage  
(RT  85
O
C) leads to decreasing of the domain sizes on 17% (down to 1.48 m
2
) in first and 
last rows only. The domain areas persisted after the second stage (85
O
C  RT). The third stage 
(RT  170
O
C) resulted in essential inhomogeneous domain backswitching: representing the five 
time reduction of the averaged domain area at the edges of the domain matrix (down to 
0.26 m
2





Fig. 1 PFM images of the domain matrix: (a) as engineered at RT, (b) after heating to 
85
O
C, (c) after cooling to RT, (d) after heating to 170
O
C. 
For explanation of the domain structure evolution we have calculated the temperature 
dependence of Epyr for heating and subsequent cooling. We have considered the uniform 
temperature change in infinite ferroelectric plate without electrodes. The time and temperature 
dependent pyroelectric field Epyr(T,t) was estimated as a sum of depolarization field Edep(T(t)) 
produced by bound charges and screening field Escr(t(T)) produced by bulk screening charges: 
 Epyr(T,t) = Edep(T(t)) – Escr(t(T)) (1) 
The temperature dependence of the bulk conductivity with electronic and ionic inputs was taken 
into account: 
(T) = el exp(- Wac
el
/kT) + ion exp(- Wac
ion
/kT)  (2) 
where Wac
el 
is the activation energy of the electronic conductivity, Wac
ion
 is the activation energy 
of the ionic conductivity. 
The time constant characterized the screening of the depolarization field without external 
screening is defined by: 
 τ(T) = ε(T)ε0/σ(T) (3) 
where ε(T) is the temperature dependent dielectric permittivity, ε0 is dielectric constant. 
The following equation can be written for relaxation of the screening charge density ρscr(T(t)): 
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 dρscr(T(t))/dt = - [ρscr(T(t)) - PS(T(t))]/τ(T(t)) (4) 
where PS(T(t)) is the temperature dependent spontaneous polarization. 






















exp[)(TP(T(t))ρ  (5) 
where T0 is the initial temperature of plate. 
Final equation for Epyr is following: 
 Epyr(T(t)) = [PS(T(t)) - ρscr(T(t))]/ε(T)ε0 (6) 
Epyr (T) calculated by Eq. (6) for heating and cooling of LN plate with constant rate: dT/dt = 
10
o
C/min (Fig.2). The linear increase of Epyr is obtained during heating from RT up to 120°C 
where the bulk screening by electronic conductivity is ineffective (Fig.2a). The increasing of the 
ionic conductivity during further heating leads to decrease of Epyr due to effective bulk screening 
(Fig.2b). As a result of complete screening Epyr is negligibly small for high enough temperatures 
(Fig.2с). It must be noticed that the maximal value of Epyr increased essentially with increasing 
of the heating rate. 
 
Fig. 2 Calculated temperature hysteresis of pyroelectric field for uniform heating and 
cooling with constant rate 10
O








The sign and the value of Epyr during heating-cooling cycle depend on the maximal temperature 
Tmax (Fig.2). This fact resulted in various types of the domain structure evolution. It is necessary 
to take in mind that the local polarization reversal occurs only for Epyr(T) above the temperature 
dependent threshold field Eth(T) (Fig.2d).  
During the first stage (RT  85
O
C) in our experiment Epyr increased and exceeded Eth within 
small temperature range only in the heating end (Fig.3а). In result we observe the small 
decreasing of individual domain sizes. Local polarization switching caused reduction of Epyr near 
domain walls and stopped further polarization reversal. During the second stage (85
O
C  RT) 
Epyr was decreasing and almost completely disappeared. The third stage (RT  170
O
C) resulted 
in essential extension of temperature range satisfying polarization reversal condition (Fig.3b). As 
result the domain size reduction was stronger. 
a)  b)  
Fig. 3 Calculated temperature hysteresis of pyroelectric field for uniform heating and 
cooling with rate 10°C/min (straight line) and experimental temperature 





For explanation of the different changes of individual domain sizes in the center and at edges of 
matrix we calculated the electric field distribution generated by uniformly distributed at 5x5 
matrix of the charged squares (Fig.4). It is seen that the electric field has the maximal value at 
the corners of matrix.  
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a)  b)  c)  
Fig.4 Electric field distribution generated by uniformly distributed at 5x5 matrix of 
charged squares: a) 3D mapping, b) 2D mapping, c) 1D profile of the center of 
matrix. 
IV. CONCLUSION 
In summary, we investigated the local polarization reversal of the individual domains in MgO 
doped lithium niobate crystal using PFM. Domain visualization was carried out after each 
heating or cooling stages. The temperature dependence of Epyr was calculated for explanation of 
different domain changes in result heating to 85 and 170
O
C. It was shown by experimentally and 
computer simulation that the electric field is stronger at the edges of domain matrix. 
Introduced model also allows to explain results presented in articles [1, 2].  
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В результате экспериментальных исследований на отчетном этапе 
работы получены следующие основные результаты: 
Предложена модель, описывающая пространственное изменение 
температуры и пироэлектрических полей, возникающих в монокристаллах 
ниобата лития при импульсном лазерном облучении. 
Предложены рекомендации по улучшению методов создания 
нанодоменных структур в ниобате лития с контролируемыми 
геометрическими параметрами для оптоэлектронных устройств. 
Проведены обобщение и оценка результатов исследований. 
Все поставленные задачи решены в полном объеме, что позволило 
достигнуть цели пятого этапа проекта.  
Полученные результаты обладают мировой новизной.  
Результаты исследования были представлены на международной и 
всероссийской конференциях. 
Результаты работы используются в учебном процессе для подготовки 
курсовых дипломных работ студентами физического факультета, а также для 
модернизации спецкурсов «Физика сегнетоэлектриков», «Кинетика фазовых 
превращений» и «Кинетика доменной структуры сегнетоэлектриков» для 
студентов физического факультета. 
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